Автоматизация исследования кристаллографического скольжения в ГЦК металлах by Петелин, А. Е. & Колупаева, С. Н.
Кристаллографическое скольжение является
одним из определяющих механизмов пластическо
го формоизменения кристаллических тел. Фунда
ментальным механизмом, лежащим в основе пла
стичности скольжения, и естественным минималь
ным объектом его описания является элементар
ное скольжение, границу которого можно предста
вить как замкнутую дислокацию. Элементарное
скольжение – весьма сложный объект для исследо
вания. В процессе распространения элементарного
скольжения ограничивающая его расширяющаяся
замкнутая дислокация пересекает десятки тысяч
дислокаций других систем скольжения [1]. В силу
ряда причин [2, 3] эта дислокационная петля, как
правило, не является единственной, образуется се
рия дислокаций, формирующих зону кристалло
графического сдвига.
Основные результаты по теоретическому иссле
дованию элементарного скольжения и зоны кри
сталлографического сдвига получены с использова
нием имитационного моделирования движения
прямолинейной или замкнутой дислокации в поле
дискретных препятствий [1, 4–14]. Как показано в
работах М.И. Слободского и Л.Е. Попова [1, 13, 14],
имитационные модели, учитывающие дискрет
ность препятствий движению дислокаций при
формировании элементарного скольжения, наибо
лее эффективны при рассмотрении движения ди
слокационного сегментаисточника до достижения
им критической конфигурации. При описании
дальнейшего развития зоны кристаллографическо
го сдвига дискретность препятствий не имеет опре
деляющего значения, поэтому представляется
приемлемой замена суммарного сопротивления со
стороны препятствий движению дислокаций неко
торой однородной средой, имеющей то же сопро
тивление. Таким образом, при описании формиро
вания элементарного скольжения и зоны кристал
лографического сдвига суммарное сопротивление
дискретных препятствий можно заменить распре
деленными силами трения, которые обеспечивают
такое же сопротивление движению дислокации
[15–20].
Заметим, что число дислокационных петель в
зоне кристаллографического сдвига может дости
гать десятков, сотен или тысяч. Для получения
энергетических, масштабных и временных харак
теристик процесса формирования зоны кристалло
графического сдвига даже при одном наборе значе
ний параметров материала и условий деформиро
вания требуется провести большой объем расчетов
и обработать данные сложной структуры. При про
ведении параметрического анализа закономерно
стей формирования элементарных скольжений и
зоны кристаллографического сдвига объем расче
тов возрастает многократно. Возникает проблема
высокой трудоемкости расчетов, хранения и обра
ботки больших объемов данных, и, как следствие,
возникает потребность в автоматизации исследова
ний. Кроме того, проведение исследований прак
тически недоступно пользователю, не имеющему
навыков программирования и опыта численного
решения дифференциальных уравнений.
Для автоматизации исследования динамики
кристаллографического скольжения в ГЦК метал
лах разрабатывается комплекс программ Disloca
tion Dynamics of Crystallographic Slip (DDCS), в ос
нове которого лежит показавшая свою эффектив
ность математическая модель дислокационной ди
намики формирования зоны кристаллографиче
ского сдвига в ГЦК металлах [19, 20]. Модель сфор
мулирована исходя из закона сохранения энергии,
записанного для замкнутой дислокационной пет
ли, и позволяет исследовать дислокационную ди
намику формирования зоны кристаллографиче
ского сдвига.
В настоящей статье представлены назначение,
архитектура и особенности реализации комплекса
программ DDCS.
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Математическая модель
В математической модели [19, 20], реализован
ной в комплексе программ DDCS, учтены силы
Пича–Кёлера, обусловленные приложенным воз
действием, и силы сопротивления движению ди
слокаций, обусловленные решеточным, примес
ным и дислокационным трением, линейным натя
жением, генерацией точечных дефектов, обратны
ми полями напряжений со стороны скопления ра
нее созданных дислокаций и вязким торможением.
При записи уравнения модели использованы сле
дующие предположения [17–20]:
1. Зона кристаллографического сдвига формиру
ется в однородной изотропной среде, оказы
вающей такое же сопротивление движущейся
дислокации, что и исходное поле дискретных
препятствий дислокационной и иной природы.
2. Линейное натяжение считается одинаковым по
всей длине петли.
3. Напряжение, связанное с генерацией точечных
дефектов на винтовых составляющих дислока
ционной петли, равномерно распределено по
всей длине петли.
Уравнения динамики дислокационной петли
получены из закона сохранения энергии, записан
ного для замкнутой дислокационной петли [17–20]:
(*)
Здесь r и t – текущий радиус и время движения
расширяющейся дислокации; – кинетическая
энергия единицы длины iой расширяющейся ди
слокационной петли;  – приложенное напряже
ние; R=f+d (f – напряжение решеточного и при
месного трения, d – дислокационное сопротивле
ние движению дислокации); 0 – энергия единицы
длины покоящейся дислокации; G – модуль сдви
га; b – модуль вектора Бюргерса; B – коэффициент
вязкого торможения движущейся дислокации;
D=Br/(Gb) – средний диаметр зоны сдвига (Br –
некоторый вычисляемый параметр [21, 22],  –
плотность дислокаций); с – поперечная скорость
звука в металле; P=(pjps)/8 – комбинация физиче
ски определяемых параметров (pj – доля порогооб
разующих дислокаций некомпланарных систем, ps
– доля порогов на околовинтовых сегментах ди
слокационной петли,  – множитель Смоллмена);
Y=(2—)/(2(1–)) ( – коэффициент Пуассона).
Величина приложенного напряжения , при ко
тором формируется зона сдвига, определяется на
пряжением прохождения дислокационным сег
ментомисточником критической конфигурации.
Дальнейшее его развитие в замкнутую конфигура
цию и расширение замкнутой дислокационной
петли происходят под действием напряжения, рав
ного напряжению потери устойчивости дислока
ционным сегментомисточником. Критическая
конфигурация дислокационного источника в фор
ме полуокружности при расчетах заменяется
окружностью того же радиуса.
Заметим, что переменные системы дифферен
циальных уравнений (*) изменяются на интервале
интегрирования на порядки величины, а слага
емые, характеризующие вклад различных механиз
мов, являются разнопорядковыми. В этом случае
для выполнения расчетов требуется реализовать
численный метод, пригодный для решения же
стких систем обыкновенных дифференциальных
уравнений (ОДУ).
Структура комплекса программ DDCS
В соответствии с принципами гибкой методо
логии разработки программного обеспечения и на
основе анализа особенностей математической мо
дели динамики кристаллографического скольже
ния в ГЦК металлах было определено множество
функций, которые должны быть реализованы в
комплексе программ DDCS:
1) формирование на основе обобщенной матема
тической модели редуцированных математиче
ских моделей, учитывающих различные физи
ческие механизмы;
2) предоставление удобного и понятного пользо
вательского интерфейса;
3) применение численного метода, пригодного
для решения жесткой системы ОДУ;
4) графическое представление результатов вычи
слений;
5) хранение результатов численных эксперимен
тов и значений параметров математической мо
дели, используемых в расчете;
6) хранение значений характеристик, полученных
различными авторами в теоретических или экс
периментальных исследованиях ГЦК материа
лов;
7) хранение информации библиографического ха
рактера;
8) экспорт данных;
9) сохранение личных настроек интерфейса поль
зователя;
10) расширение (по мере необходимости) базы дан
ных и функциональных возможностей ком
плекса программ;
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Возможностью выполнения перечисленных
выше функций, а также требованиями к гибкости и
пополняемости программных модулей для автома
тизации исследования динамики кристаллографи
ческого скольжения в ГЦК металлах был обосно
ван выбор структуры комплекса программ DDCS
(рис. 1), которая представляет собой пополняемую
(изменяемую) систему динамически подключа
емых программных модулей. Все модули подразде
ляются на функциональные модули, системные
модули, модули доступа к базе данных и модули
пользовательского интерфейса.
Рис. 1. Структура комплекса программ DDCS. ПК – програм#
мный комплекс
Модули пользовательского интерфейса разра
батывались в соответствии с основными правила
ми и принципами проектирования пользователь
ского интерфейса, позволяющими организовать
комфортную работу пользователя с программным
продуктом. Модули интерфейса реализуют провер
ку корректности введенных данных, функции об
работки компонент соответствующих окон ком
плекса программ, а также осуществляют взаимо
действие с функциональными модулями.
Функциональные модули представляют собой
независимые подсистемы, автоматически обраба
тывающие информацию по заданному алгоритму и
представляющие ее в заданном виде на основе за
проса модуля пользовательского интерфейса или
иного функционального модуля. В их состав входят
модули формирования математической модели,
вычислительный модуль и модуль экспорта дан
ных. Имеется возможность разрабатывать и вне
дрять новые функциональные модули без наруше
ния внешнего интерфейса комплекса программ
DDCS и структуры базы данных (БД).
В БД комплекса программ DDCS сохраняются
результаты вычислений, значения параметров ма
тематической модели, используемые в расчетах, а
также осуществляется накопление полученных
экспериментальным либо теоретическим путем
различными авторами значений характеристик ис
следуемых материалов. Структура БД, схема пред
ставления результатов вычислительных экспери
ментов и возможности работы с БД описаны в
статье [23].
Модули доступа к БД реализуют механизмы до
ступа к ней. Назначение данных модулей заключа
ется в обеспечении независимости других модулей
комплекса программ DDCS от структуры БД.
Системные модули хранят информационные
структуры (стеки, вектора, матрицы и др.), исполь
зуемые при работе, реализуют функции обработки
системных сообщений (сообщения об ошибке и
пр.), поддерживают работу интерфейса програм
много комплекса, осуществляют авторизацию
пользователя (проверка на правильность ввода
имени пользователя и пароля), поддерживают ор
ганизацию выбора исследуемой модели.
Программная реализация комплекса программ DDCS
Интерфейс комплекса программ DDCS
(рис. 2–4) создан в соответствии с правилами по
строения правильного пользовательского интер
фейса [24], что позволяет наиболее комфортно и
эффективно выполнять вычислительные экспери
менты. Интерфейс является интуитивно понят
ным, а для работы с программным комплексом не
требуется навыков программирования и специаль
ной подготовки в области решения систем обыкно
венных дифференциальных уравнений, что позво
ляет использовать комплекс программ DDCS спе
циалистам в области физики и механики прочно
сти и пластичности, аспирантам и студентам.
Рис. 2. Главное окно комплекса программ DDCS
Рис. 3. Экспорт данных
При проектировании вычислительного модуля
основное внимание уделялось универсальности –
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возможности использования модуля для решения
систем ОДУ произвольной размерности и задания
произвольного числа параметров модели, описы
ваемой системой ОДУ.
Вычислительный метод, предназначенный для
решения системы ОДУ, реализован в классе GIR, в
котором содержится ссылка на абстрактный базо
вый класс cProbeFunction. При формировании
пользователем модели для расчета создается экзем
пляр соответствующего класса (cDislocProblem,
cVanDerPolProblem), функции которого делегиру
ются классу GIR. Таким образом, класс GIR, реа
лизующий численный метод решения системы
ОДУ, не зависит от класса, реализующего правые
части системы, а зависит лишь от абстрактного ба
зового класса cProbeFunction, который остается
неизменным. Такая организация взаимодействия
позволяет ввести в рассмотрение новую модель, не
затрагивая реализацию численного метода. Для
этого достаточно создать класс, описывающий
правые части соответствующей системы ОДУ и на
следующий общий для таких классов интерфейс.
Для описания правых частей рассматриваемой
системы обыкновенных дифференциальных ура
внений исследуемой математической модели (*)
предназначен класс cDislocProblem. Класс cVan
DerPolProblem описывает систему ОДУ, которая в
литературе именуется как «задача ВандерПоля»,
и используется в программном комплексе для ап
робации численного метода. Оба класса наследу
ются от одного и того же абстрактного базового
класса cProbeFunction, реализующего общий ин
терфейс классов, который включает:
• вычисление правых частей системы уравнений
модели (Probe);
• вычисление якобиана системы для реализации
численного метода (Jacobian);
• сохранение значений переменных (Insert);
• проверка на выполнимость ограничений для
переменных, а также проверка условия оконча
ния расчета (Constraints).
Алгоритм решения жестких систем ОДУ, реали
зованный в вычислительном модуле, позволяет на
каждом шаге интегрирования оптимизировать по
рядок метода и величину шага.
Функция Constraints предоставляет возмож
ность проводить вычисления не только на задан
ном интервале интегрирования, но и на интервале
с заданной областью допустимых значений для вы
числяемых переменных.
Функции Prognoz и Corrector выполняют соот
ветственно прогноз и коррекцию.
Сохранение результатов вычислений обрабаты
вается функцией Insert, которая в зависимости от
настроек пользователя либо выгружает данные в
оперативную память, либо сохраняет их в БД.
С использованием комплекса программ DDCS
пользователь имеет возможность проводить вычи
слительные эксперименты, позволяющие получить
характеристики процесса формирования как от
дельной дислокации, так и зоны кристаллографи
ческого сдвига в целом. Характеристиками форми
рования отдельной дислокационной петли являют
ся: время движения, текущий радиус дислокации,
скорость дислокации и кинетическая энергия еди
ницы длины дислокационной петли. Результаты
расчетов формирования дислокационной петли
представлены в виде таблицы в базе данных. Зона
сдвига содержит совокупность дислокаций, испу
щенных общим источником, то есть результаты
вычислительного эксперимента представляют со
бой совокупность таблиц для всех дислокаций зо
ны сдвига. Кроме того, для зоны сдвига создается
дополнительная таблица, в которую записываются:
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Рис. 4. Графическое представление данных
порядковый номер дислокации в зоне сдвига, вре
мя ее формирования, средняя скорость дислока
ции и средняя кинетическая энергия единицы дли
ны дислокационной петли.
В комплексе программ DDCS пользователю
предоставлена возможность проводить вычисли
тельный эксперимент формирования как отдель
ной зоны сдвига, так и серии зон сдвига. При фор
мировании серии зон сдвига варьируется с задан
ным шагом один из параметров (температура,
плотность дислокаций или значение приложенно
го напряжения). Температура явно в модели не
учитывается, однако от нее зависят значения трех
параметров: модуля сдвига, коэффициента вязкого
трения и плотности материала. При выборе значе
ния температуры из имеющегося набора значений
величина этих параметров устанавливается автома
тически.
Экспорт данных (рис. 3) осуществляется в тек
стовые файлы. Выгруженные данные можно ис
пользовать в других прикладных программах или
импортировать в программный комплекс DDCS,
установленный на другом компьютере. Экспорт
данных усложнен тем, что при вычислительном
эксперименте выстраивается сложная иерархия
данных [23], состоящая из: элементарного сколь
жения (дислокационной петли), зоны кристалло
графического сдвига, серии зон сдвига, отличаю
щихся значением одного из параметров модели.
Структура папок и файлов данных, создаваемая
при экспорте, описана в [23].
В комплексе программ DDCS имеется возмож
ность графического представления результатов
эксперимента. Пользователю доступен графиче
ский вывод следующих характеристик: текущее
время формирования зоны сдвига, кинетическая
энергия дислокации, радиус и скорость дислока
ции. Любая из характеристик может быть отобра
жена на одной из двух осей. График может быть
подвергнут масштабированию, то есть детальному
рассмотрению конкретной выбранной области.
Программная реализация вычислительного моду
ля выполнена на языке программирования C++ с ис
пользованием системы программирования Microsoft
Visual C++ 2008 Express Edition. Для расчетов и хране
ния промежуточных данных используется встроенная
библиотека классов программного комплекса DDCS,
а также стандартная библиотека шаблонов STL.
Заключение
Разработанный комплекс программ DDCS
обладает следующими возможностями:
1. Проведение расчетов энергетических, масштаб
ных и временных характеристик дислокацион
ных петель, формирующих зону кристаллогра
фического сдвига.
2. Проведение вычислительных экспериментов
формирования серии зон сдвига.
3. Ведение базы данных результатов численных
экспериментов и использованных в расчетах
значений параметров математической модели.
4. Ведение базы данных значений характеристик
исследуемых материалов, полученных теорети
ческими и экспериментальными методами в ра
ботах различных авторов.
5. Представление результатов расчетов в таблич
ном и графическом виде.
6. Экспорт результатов расчетов в текстовые фай
лы для дальнейшей обработки.
7. Подключение новых модулей.
Комплекс программ DDCS может быть исполь
зован для исследования дислокационной динами
ки кристаллографического скольжения в ГЦК ме
таллах пользователем, не имеющим специальной
подготовки в области решения ОДУ и навыков
программирования.
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Качество кристаллов, выращиваемых по мето
ду Бриджмена, зависит от множества факторов,
которые можно разделить на три группы. Первая
группа связана со свойствами кристаллизуемого
вещества (состав, температура плавления, тепло
физические свойства расплава и кристалла и др.).
Вторая группа относится к особенностям органи
зации рабочего объема, в котором происходят
физикохимические процессы при росте кристал
ла (наличие или отсутствие затравочных кристал
лов, тиглей, их взаимодействие с источником и
стоком тепла). Третья группа факторов связана с
параметрами термической установки, в которой
проводится процесс выращивания кристалла. Ос
новными требованиями, предъявляемыми к тер
мическим установкам для выращивания кристал
лов, являются:
• воспроизводимость в рабочем объеме необхо
димых температурных режимов, удовлетворяю
щих условиям технологического процесса;
• точность поддержания температурных полей в
рабочем объеме установки на всех этапах техно
логического цикла выращивания кристалла;
• возможность создания в рабочем объеме уста
новки заданных осевых градиентов распределе
ния температуры;
• точность и стабильность перемещения ампулы.
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